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Abstract. In the present work, the diffusion of hydrogen atoms in the crystal lattice of palladium was investigated 
using the molecular dynamics. The diffusion coefficients, activation energies and preexponential factors were 
determined for structures with different hydrogen concentration. It is determined that the diffusion coefficients 
decrease and the activation energy of diffusion grows with increasing concentrations of hydrogen. 
 
Введение. Диффузионные процессы играют чрезвычайно важную роль как в природных, так и в 
технологических процессах. Моделирование – это способ подтверждения или опровержения 
теоретических предположений о механизмах протекания реакций. Компьютерное моделирование дает 
возможность учитывать и контролировать все параметры, влияющие на процесс диффузии. В настоящее 
время, большое число исследований, использующих компьютерное моделирование, проводится с 
помощью метода молекулярной динамики [1-6]. Преимущество этого метода в том, что молекулярно-
динамическая модель учитывает структуру вещества на атомном уровне. В методе молекулярной 
динамики модель строится с использованием классической механики Ньютона и сама может определять 
какие процессы происходят в системе. Целью настоящей работы является моделирование зависимости 
диффузионных параметров от концентрации водорода в системе «палладий – водород» методом 
молекулярной динамики. 
Метод молекулярной динамики. В методе молекулярной динамики (ММД) моделирование 
приводится на основе расчета эволюции системы взаимодействующих частиц путем интегрирования 
уравнений их движения, заданных с помощью второго закона Ньютона: 
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Взаимодействия между атомами описываются межатомным потенциалом  … 	 , который 
определяет зависимость потенциальной энергии системы из N атомов от их координат. В данной работе 
для расчета эволюции системы атомов, система уравнений движения (1) решается с помощью алгоритма 
Верле в программе LAMMPS [7]. 
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Потенциалы взаимодействия. Задание потенциала межатомного взаимодействия для 
молекулярно-динамических расчетов достаточно сложная задача. В данной работе применяется 
потенциал, полученный методом погруженного атома (МПА) [8].  
Результаты. В настоящей работе были построены структуры PdHx для разных концентраций 
водорода и для этих структур проведены расчеты диффузионных параметров. Концентрации 
внедренного водорода в системе водород-палладий могут меняться в широком диапазоне: от нуля до 
одного атома водорода на один атом металла. В таблице 1 представлены полученные значения 
параметров решетки и энергий системы водород-палладий при разных концентрациях. Видно, что с 
ростом концентрации водорода в интервале 0<x<1, параметр решетки и энергия решетки увеличиваются.  
 
Таблица.1.  
Параметр решетки и энергия системы на один атом при разных концентрациях водорода. 
PdHx a (Ǻ) E (эВ) 
 Настоящий расчет В работе [4] Настоящий расчет В работе [4] 
0 3.885 3.885 -3.910 -3.910 
0.005 3.887 3.887 -3.902 -3.901 
0.125 3.940 3.939 -3.719 -3.716 
0.25 3.989 3.992 -3.560 -3.563 
0.5 4.088 4.092 -3.337 -3.343 
0.75 4.169 4.171 -3.188 -3.193 
1 4.225 4.225 -3.081 -3.081 
Из зависимости среднеквадратического смещения атомов от времени при разных концентрациях и 
температурах, были определены коэффициенты диффузии водорода в палладии по формуле: 
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Эти результаты представлены в виде графиков, показанных на рис.1. При повышении температуры 
коэффициенты диффузии растут. Коэффициенты диффузии с ростом концентрации уменьшаются. Это 
связано с уменьшением числа мест для прыжков атомов водорода.  
            
а)       б) 
Рис.1. Зависимости коэффициента диффузии от температуры (а) и концентрации (б) 
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В таблице 2 представлены предэкспонециальные множители и энергии активации для структур 
PdHx   с разной концентрацией водорода. 
Таблица 2.  
Диффузионные параметры для водорода в палладии. 
 
 
 
 
 
 
 
 
(*) – результаты, полученные в эксперименте [9] 
Видно, что с повышением концентрации водорода D0 уменьшается, а энергия активации 
увеличивается. Величины диффузионных параметров, определенных в модели, находятся в соответствии 
с экспериментальными и теоретическими данными других авторов.  
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PdHx D0(м2/с) Еа (эВ) 
0.005 1.18 × 10 0.195 
0.25 9.10 × 10 0.199 
0.50 5.75 × 10 0.205 
0.75 4.86 × 10 0.210 
1.0 4.71 × 10 0.256 
* 2.9 × 10 0.23 
